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????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????1 [9, 10]?
1????????? B????
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(a)
y
x
(b)
0.0
1.0
2.0
0pi/a pi/b
qx qy
a
b
F
re
q
u
en
cy
Wave vector
f
on site: f/2
? 1.4: 1??????????????????? [5]
??????? 17?? 2?????????????????13?? symmor-
phic????????????????????????? 4? (pg?pmg?pgg?
p4g)????????????????????? (non-symmorphic)?????
????? 1/2?????????????????????????????
? 1/2??????????????? SBZ?????? SBZ????????
?????????
? 1:5?????????????????????????????????
???????? ????????????????????????????
?????????? k = 0?????????????????? a=2???
??????????????????? k = 2=a?????????????
(? 1:5(b))????????????????????????????? SBZ
????????????? SBZ????????????? (? 1:5(e))????
???? (X?)?????????????????????????????
????????????????? (? 1:5(d))?unit cell? 2????????
???????????????????????? 2???????????
??????????????????? [9]?
12 ? 1? ??
a
even mode
odd mode
even mode
odd mode
even mode
odd mode
Γ00Γ-10 Γ10X-X
0
2
Γ
Γ-X
X
unit cell(a)
a
a
a
a
(b)
(c)
(d)
(e)
g
? 1.5: ??????????????????
(a) ??????????????????????? (g)???????????
????????? unit cell????????? a????(b)  ???????
???????(c) k = 
4a
?????????????(d) X?????????
?????(b)?(d)???????????????????????????
?????????????????????????????(e) SBZ????
(b)?(d)?????????????????????????????????
????X??-X????????????????
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1.3.2 Si(110)????????????
3???MOSFET
????????????? Si(100)???????????????????
????????????????????????????????????
?high-k?????????????????????????????????
?????????????????2012??Intel?????? Fin?????
3????MOSFET?Tri-gate FET?????? [11]?? 1.6?Tri-gate FET?
?????????????????Fin?????????????-????
?????????????????????????? 2?????????
?????????????????????? 1?????????????
Fin??????? (100)?????????? (110)??????????(110)
????????????????
(a) (b)
Si(110)
Si(100)
? 1.6: Tri-gate FET??? [11]
(a) ????????(b) ?????
Si(110)?MOSFET???????
Tri-gate FET?????Si(110)????????????????MOSFET
?????????????????????Si(110)????????????
14 ? 1? ??
?????
Si(110)?? Si(100)??????????????????????????
?????????????????(110)?? (100)?????????????
2.4?????????????????????? [1]????????????
???????????Si(110)????????? 1.7?p??Si(110)MOSFET
???????????????????????? [12]?< 110 >?[110]???
?< 100 >?[001]????????????????????????????
??????????????? Si chain?????????????????
????????????? Si?????????????Si(110)??????
????
? 1.7: Si(110) pMOSFET??????????? [12]
1.3.3 Si(110)???????
?????Si(110)???????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????
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???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????????????
Si(110)????????????? Si(110)-(162)???????????
??????? 1.8???????????????????Adatom-Tetramer-
Interstitial: ATI??????? [13]?????????????? 64?????
?????????????????????????????????????
?????? [13{24]???????????????????????????
??Si(110)MOSFET???????????????????????????
?????????????????????
????????????????????????????Si(110)-(11)[H:Si(110)-
(11)]????????H:Si(110)-(11)???????????
[001]
[112]
[110]
[111]
Adatoms
1st layer atoms
2nd layer atoms
? 1.8: Si(110)-(162)ATI??? [13]
16 ? 1? ??
1.4 ????Si(110)-(11)??
1.4.1 ????Si(110)-(11)?????
H:Si(110)-(11)??? Si(110)?????????????????????
??????????????????????????????? (11)??
??????????? 1.9????????????????????????
Si(110)????????????????????
????H:Si(110)-(11)??????????? Si(110)?????????
????????????????? 1.9(a)????????????????
??1??? Si??? [110]?????? Si-Si??????????chain???
???chain?? 2??? Si???????????????groove??????
???????[110]????????????????
???????????? 1.9(b)??H:Si(110)-(11)??? 2????????
????? [001]???????m?m0??[110]???????g?g0??chain??
Si-Si???? 2?????R?????2????? p2mg?????17??? 2
????????????????????? p1g1?p2mg?p2gg?p4mg ? 4?
????????????????????????????????????
??????????
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[110]
[ 1
1
0
]
[001]
(b)
(a)
[110]
[001]
R
m
m’
g g’
groove groovechain
? 1.9: H:Si(110)-(11)?????
(a) ????H?????Si????????? 1? Si????? chain????
chain?????? groove????????(b) ???????????????
??????????-?? (m?m0)??? (g?g0)?????????????
?????? (R)? 2????????
18 ? 1? ??
1.4.2 ????
H:Si(110)-(11)??? 1994?? jakob??????????????????
??FTIR????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????
????????? Si(110)??????????1994?? jakob??????
???? [25]???????????HF????????????NH4F????
??????????????????????????Watanabe [26]?Arima
? [27, 28]?Clark? [29]?????????????????????????
????????
?????????????????FTIR????????????????
?????????????????? 1.10?Watanabe???? FTIR???
??????????HF?????????????????????????
? 85C?????? 5??????????? 1.10(a)?????(b)?????
????????????????? 1.10(a)? 2070.8?2089.4 cm 1?????
???H???????????H:Si(110)????????? 2??H????
????????????? 2????????????? 1.10(b)? 2139.9 cm 1
???????????1?? Si??? 2??H??????? dihydride???
???????????? 1.11??dihydride????Si??? chain?????
???????????????? chain??????????????????
????????????????????????????????Watanabe
???????? dihydride????????????????
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? 1.10: Watanabe?????????????????? [26]
? 1.11: dihydride?????? [26]
20 ? 1? ??
Arima???FTIR?????????????????????? STM??
?????????????????????????? [27,28]?? 1.12???
????? STM?????? 1.12(a)?????? STM??????????
??????????????????????????? 1.12(b)??????
STM??????????? [110] ????????????????????
???????? STM???????????????????OH ????
??? dihydride ??????????????? 1?? Si??? 1??H??
?????monohydride???????????????????
(a) (b)
? 1.12: Arima????H:Si(110)?? STM?? [27]
(a)??????????? STM??(b)????? STM??
?????
????????Si???????????H2??????????????
?????????H??? Si??????????????????????
???????????Eremtchenko????? Si(110)??????? [30]??
?? Si(110)-(162)??? H???????? H:Si(110)??????????
??????LEED???????????????????HREELS?????
?????????
1.4. ???? Si(110)-(11)?? 21
? 1.13???????????HREELS?????????? 1.13(a)?(b)?
???????? 50 L?(c)? 100 L???????????2080 cm 1?H??
?????????630 cm 1?H?????????????????????
??125?330?480 cm 1??Si????????????????775?795 cm 1
????????????????????????????????HREELS
?????????????????????????????????FTIR?
????????????????????????Eremchenko???????
??????????????????????????LEED??HREELS?
???????????H:Si(110)-(51)?????????????????
? 1.13: Eremtchenko????H:Si(110)-(15)???HREELS????? [30]
(a)?(b)? 50 L?(c)? 100 L???????????????(a)?(c)? specular
???(b)? 6.9?? o-specular?????????2?
2???????????????? i????? s ????specular???? i = s?o-
specular???? i 6= s ???????
22 ? 1? ??
?????
???????????????????????????????????
???? pH????????????????????????Si(110)???
???Ye??????? [31]????NH4F????????????????
????5050 nm2????????????? STM?????????
? 1.14: Ye????H:Si(110)?? STM?? [31]
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1.4.3 H:Si(110)-(11)???????
???????H:Si(110)?????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????????????????????Eremtchenko
?????????? (15)???????????????????????
??????????????????????? 4?????????????
????????????????????????????????????
???????????
????????H:Si(110)-(11)????????????
1. ?????????????????????
2. ?????????????????????????????
???????
24 ? 1? ??
1.5 ??????
??????????????????????????????
H:Si(110)-(11)?????????????? Si(110)??????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????????????????????H:Si(110)??????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????
??????????????????????????
 ??????????????H:Si(110)-(11)?????
 H:Si(110)-(11)???????????????????????
 H:Si(110)?????????????????????????????
??????
1.6 ??????
H:Si(110)-(11)??? 1????????????????????????
????????????????? 1??????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????????????????????????????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????????????? Si(110)?????????????
????????
25
?2? ????
????????????????? LEED?? STM??????????
????????????????????HREELS????????????
?????????????ARPES????????????
?????????????????HREELS?LEED??ARPES????
??????????????HREELS??????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??? 2.4.2???????
2.1 ?????????????????HREELS?
???????????????? (High Resolution Electron Energy Loss Spec-
troscopy: HREELS)???????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????HREELS???????????
2.1.1 HREELS?????
? 2.1??????????HREELS???SPECS??DELTA0.5?????
??????LaB6????????????????????????????
26 ? 2? ????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????A?B?C???????????
??????A?B????????????????????????????
???????????C????????????????????????
??????? 2????????????????????????????
?????????????????C??????????????????
??????????
???????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
LaB6
??????
??????????
????????
??????
A???
B???
C???
???? ??
????????
? 2.1: HREELS????
2.1.2 ?????????
LaB6????????????????? 400 meV????????????
????????????????????????? 0.3 meV???????
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????????????????????????????????????
????????????????
HREELS???????????????????????????????
???????????????????????????HREELS?????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????EELS
????????????
? 2.2?????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????? Up??????????????E(r)?????
????
E(r) =   Up
r ln (b=a)
(2.1)
????a?b???????????????????????????????
???????????????????????????
a b
r0
input slit output slit
central path
arbitaly path
~ 127
 o
? 2.2: ????????????
28 ? 2? ????
???????????
???????????????????????????????????
???????? r0?????????? v0????????????????
????????????????????????????????????
????
mv20
r0
=  eE(r0) = eUp
r0 ln (b=a)
(2.2)
???????????????????????
Epass =
1
2
mv20 =
1
2
eUp
ln (b=a)
(2.3)
????????????????Up????Epass?????????????
????????????????Up?????????????????Epass
???????????????????????????????
??????????
???????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????? t = 0????????????????
m
d2r
dt2
=
mv2
r
  eE(r) = mr!2   eE(r) (2.4)
??????? r?????????!???????????????????
?????????????????????????r????????
r ' r0 +r (2.5)
E(r) ' E(r0)r0
r
= E(r0)(1  r
r0
) (2.6)
?????????????????
!0r
2
0 ' !r2 (2.7)
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????? (2.4)???????????????
d2(r)
dt2
= !20
r40
(r0 +r)3
  e
m
E(r0)

1  r
r0

(2.8)
????? (2.4)? r0????????????????r? 2???????
?????
d2(r)
dt2
+ 2!20r = 0 (2.9)
???????r????????
r = const sin (
p
2!0t+ ) (2.10)
????????????????
p
2!0??????????????????
????????????????????????????????????
?????
p
2!0t =
p
2 =  (2.11)
)   127o (2.12)
?????????????????????????????1?
2.1.3 ????????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????HREELS?????? 2????????????????
????????????????????????????????????
???????????????????????????????? 2???
????????????
1???????????????????????????????????????????
??????????
30 ? 2? ????
θi θs
electron beam
sample 
(Ei , ki) (Es , ks)
hq||
? 2.3: ?????????
????????????????????Ei?Es????????ki?ks?
????? 2.3??????????????????????????????
?????????????
Ei = Es +E (2.13)
~jkij sin i = ~jksj sin s + ~qjj (2.14)
???E????????????qjj??????????????????
????????????????????????????????????
????
Ei =
~2jkij2
2m
; Es =
~2jksj2
2m
(2.15)
????????????????????????????????????
???????
qjj =
p
2mEi
~

sin i  
r
Ei  E
Ei
sin s

(2.16)
? (2.16)????????????????????????????????
?????????????????????????
2.1. ?????????????????HREELS? 31
?????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????? dynamic dipole moments?????????????
100 A ?????????????????? 10 14 s????????????
? qjj??????????????????????????????????
??????????????? (? 2:4(a))?
????
????????????????????????????????1 A??
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????? qjj????????????????????? (?
2:4(b))???????????????????????
??? 2???????????HREELS????????????????
????????????????????????????????????
???????????????????????????????????
electron beam
sample 
electron beam
sample 
????? ????(a) (b)
? 2.4: ??????????
32 ? 2? ????
2.2 ?????????LEED?
?????????Low-Energy Electron Diraction: LEED????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
A??????????? eV???????????????????????
????????????????????
2.2.1 LEED?????
????????? LEED???Omicron?? SPECTALEED???????
2.5??????? LaB6?????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????? 4????????
?????????????????????????????????51?
????????????????????????????????????
????????????????????? LEED????????????
????????????????
2.2.2 ????????
???????X???? Bragg????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????? ki?ks?????k = ks   ki????????
k = G (2.17)
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102 
o
Sample
Grid
Screen
LaB6
Filament
Lens
Wehnelt
cylinder
Anode
Beam line
? 2.5: LEED??????
???2?????G???????????????? (2.17)????????
???????????????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????????????????????? jkij???????????
??????????????????????? (? 2:6)??????????
??? 2?3???????????????????????????????
??????????????????????????????
2????????????????? exp [i(ki   ks)  r]??????????? n(r)??
????? F ??
F =
Z
dV n(r) exp ( ik  r)
????????????????????????? n(r) =
P
G nG exp (iG  r)?????
F =
Z
dV nG exp [i(G k)  r]
???????? (2.17)?????????
34 ? 2? ????
ki
ks
(0 0) (0 3)(0 2)(0 1)(0 1)(0 2)(0 3)
? 2.6: ????????
????????????????????????????????????
?????????????????????
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2.3 ???????????ARPES?
???????????Angle-Resolved Photoemission Spectroscopy: ARPES?
??? 2.7 ????????????????????????????????
????? ??????????? ??????????????????
????????????????????????????????????
????????????????
φ
θ
x
y
z
e -
ħω
????
Photoelectron
? 2.7: ??????????????????????
2.3.1 ????????
???????????????????????????????????
???????????????????????????? 3???????
? 3??????????????????
1. ?????????????????????
2. ????????????????????
3. ????????????????
36 ? 2? ????
ħω
Ei
Ef
EF
secondary background
W
EK
ħω
(a) (b) (c)
E
n
er
g
y
? 2.8: ????????
(a)??????(b)?????(c)????
?????
????????????????????????????????????
?????????????????????????Ei?Ef??????  i?
 s???????????????????????????????????
???? I??
~! = Ef   Ei (2.18)
I / jh f jA  pj iij2 (2.19)
????????A????????????????????p??????
????????
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????
?????????????-??????????????-????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????secondary background???????????????????????
??????????????????????? ????????????
????????????????????????????????????
?????????? 5?20 A??????????????????????
????????????????????????????????????
??????????
????
????????????????????????????????????
?????????????????W ??????????????????
???????EK????????????????
~! = Ef   Ei = EK +W + (EF   Ei) = EK +W + EB (2.20)
???????EF????????EB = EF   Ei????????????
2.3.2 ????????????
???????????????????????????????????
???????????????????????
Ef =
~2k2
2m
  E0 =
~2(k2k + k2?)
2m
  E0 (2.21)
????????kk?k???????????????????????????
????????????E0???????????????????????
38 ? 2? ????
?????????????????????????????????????
Ef = EK +W (2.22)
????????????????????????????????????
~Kk =
p
2mEK sin  (2.23)
~K? =
p
2mEK cos  (2.24)
????????????????????????????????????
????????????????????????????
kk = Kk (2.25)
??? (2.17)?? (2.20?24)??????????????????????
?????????
~kk =
p
2m(Ei + ~!  W ) sin  (2.26)
~k? =
p
2m[(Ei + ~!  W ) cos2  + V0] (2.27)
??? V0 = E0 +W ???????????????????? 2??????
?????????????????? ??????????Ei? (kk; k?)?
????????????????
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Free
electron band
Ei
Ef
ħω
E0
W
EK
Photoelectorn
e-
Band
EF
Surface
Vaccum
Wave vector
E
n
er
g
y
? 2.9: ???????????????????????
40 ? 2? ????
2.4 ????
2.4.1 ????
? 2.10?HREELS???????????????????????????
??HREELS??????????????????????????????
?????????????????????????????????????
2???????????LEED??????? LEED??????EELS???
????HREELS???????????EELS?????????????IP??
LEED???????????????TMP???????????RP????
????????????????????????? 1 10 8 Pa????
LEED?????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?TMP??RP?????????????LEED??????????? 2??
???????????????? 1 10 7 Pa????
? 2.10(a)??????????? 1???????????????????
????????????????????????????????
2.4.2 ?????????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????H:Si(110)??????????????????????????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????? 1??????????????
?? 2?????????????????????????????????
???????????
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RP
TMP
??????????
SP
TMP
IP
TMP
RP
IP
TSP
(a) top view
(b)
(c)
(b)  side view 1 (c)  side view 2
?????????????
?????????
?????????
HREELS
??????????
LEED
?????????????
RP TMP
?????
? 2.10: HREELS?????
42 ? 2? ????
?1?????????????????????????????????SP??
???????????TMP?RP?????????????SP??????
?????????????????????????????????????
??????? 1?????????????????????????????
 ?????????????????
?????????????? view port???????????????
?????????????????????????????
 2??????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????? 10 Pa????
??? 1SP?????? 10 1 Pa????? 2SP? 2?????????
???????????????????
 ??????????
??????????????????????????????????
?????????
???????????????????????????????????
??????????????
 ??????????????? 18 min ! 1 min
 ?????????????? 2 h 20 min ! 30 min
2.4.3 ????
?????????????????
1. ????????????????SP1? 30??????
2. SP1??????????? SP2???????? 30??????
2.4. ???? 43
3. SP2????????TMP???? 5?????????
4. ? 1-2??????????????????? 2???????????
5. ? 2??????? 40??TMP??????LEED??????????
???
(2)?????????????????? 10 2 Pa????????????
?????????(5)????????????????????????? 40
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????
??????? STM?????????????????????
44 ? 2? ????
2.5 ????Si(110)???????
???????????H:Si(110)?????????????????????
?????????????????????????????????????
(15)??????????????????????????????????
?????????????? pH?????????????????????
????????????????????????????????????
???????????????
???????????????????????????????????
????????????????
? 2.11? H:Si(110)-(11)????????????????????? n?
Si(110)?????P doped, 1-3 
 cm, Matsuzaki Co., Japan?????????
???? Si(110)????????????????????
????????
????Si??????????????????? SiO2?????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
1??????????????????????????? 2.11(a)??????
???????
 Si????? 4010 mm2?????????
 ??????????99.5%?? 10???????????
 ?????99.0%?? 10???????????
 ???? 20??????
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SiO2
SiO2???
????
Si
H??
H2SO4+H2O2
?????
????
????
????
????
????
NH4F+(NH4)2SO3
? 2.11: H:Si(110)-(11)???????
46 ? 2? ????
?????????
????????????????????? SiO2????????????
?????????????????????????????????H2SO4?
????????H2O2?? 3:1???????????????????????
???????????????????????????????? 2.11(b)??
?????????????????? 1?????????????????
???????????????????????????
 ?????? H2SO4:H2O2=3:1???????????????????
??
 200C???????????????????????15???????
??
 ????????????????????
 ???????????????????????????
????????
Si????????????????????HF????????????NH4F?
???????????????????????NH4????????????
????????H:Si(111)?????????????????????????
?????????????????????????????? [32]?????
????????????????????????????????(NH4)2SO4?
??????????????????????????????????
 ???????? Si????? 108 mm2??????????
 ?????????? NH4F?40% w/w?+(NH4)2SO4?1% w/w????
????????? 10???????????
2.5. ???? Si(110)??????? 47
 ????????????????????????????????

49
?3? ?????????
3.1 H:Si(110)-(11)???HREELS??
? 3.1? H:Si(110)-(11)??? HREELS?????????? 3.1(a)? 2?
???????????????(b)???????HREELS?????????
???????????????????-???? 60-60?????????
?????????????? 9 eV????
???????????????77 meV??? 259 meV??????????
??????????????????H?????????????????
?????H-Si?????????H-Si??????????? [30,33]????
60 meV???????????? Si???????????????????
???? [30]?
? 3.1(a)?? 158?173?362 meV????????????????????
?????CHx???????????? 3.1(a)? (b)????????????
??????????? 2????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????????????????????????????????
???????? 3.1(b)????H-Si??????????????????
????????????????? [25,26,28,29]????dihydride?????
??? 113 meV?265 meV????????????????????????
?monohydride????????????? [26,28,30]?
50 ? 3? ?????????
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? 3.1: H:Si(110)-(11)???HREELS?????
(a) 2???????????????(b)??????HREELS???????
?????????? 10????????????60-60??????????
???? 9 eV???????????????? 7 meV????
3.2. H:Si(110)-(11)??? LEED?? 51
3.2 H:Si(110)-(11)???LEED??
? 3.2?H:Si(110)-(11)??????????????????????SBZ?
????????2????????????? X?X0?M ??????????
? [110]???  -X?[001]???  -X0???????????????????
?? SBZ?  -X?????? -X0???????????????
A
(b)
m
m’
g g’
[ 1
1
0
]
[001]
X M
X’Γ
(00) (01)
(11)(10)
(a)
[ 1
1
0
]
[001]
? 3.2: H:Si(110)-(11)????????????????
(a)??????????????????(b)????????????????
?? Si??????H?????????????? 1.9(b)??????????
? 3.3?H:Si(110)??? LEED?????????????????? 30 eV
?? 200 eV??????????????????????????????
??[001]?????????????????????????????? -X0
?  -X???????????? 1 :
p
2????Si(110)-(11)????????
(1 0)?(1 0)?(3 0)?(3 0)?????????????????????????
????????????? (2n+ 1; 0) (n = 0;1;2; : : : ) ?????????
? [37,38]???????????[110] ????????????????1??
??????????? 2????? p2mg?????????????????
1???????????????? A????
52 ? 3? ?????????
(a)
(g)
(d) (f)
(b) (c)
(30)
(30)
(11)
(02)
(12)
(11)(11)
(02)
(11)
(01) (01)
(e)
(10)
(10)
(h)
? 3.3: H:Si(110)-(11)??? LEED?????????
???????? (a) 30 eV?(b) 50 eV?(c) 70 eV?(d) 90 eV?(e) 110 eV?(f)
140 eV?(g) 170 eV?(h) 200 eV ?????????????? (b)????(c)
? (10)?(10)??????? (h)? (30)?(30)????????????????
????
3.3. H:Si(110)-(11)??? STM?? 53
???????????????? 3.3(a)?? (e)????????[001]??
????????????????????????? [001]?????????
????????????????????????????????????
?????????????? 3.4.2???????
3.3 H:Si(110)-(11)???STM??
HREELS?LEED????????????????????????????
??H:Si(110)-(11)???????????????????????????
?????????? STM????????????????????STM?
????????????????????H:Si(110)-(11)??? 1????1
ML: monolayer?????????? 3.4????Si(110)???????????
1 ML???????? 0.192 nm?????????????????????
????????
[110]
[110]
[001]
0.192 nm
? 3.4: H:Si(110)??? 1?????????????
54 ? 3? ?????????
3.3.1 Large-scale STM??
? 3.5(a)??????? 430430 nm2? STM??????????????
?????????????????????????????[110]?????
???????????bandle??????????????????????
\P"???????????????????????
? 3.5(b)? (a)????A-A0?B-B0???????????????????
???[110]???????A-A0????????????? 0.384 nm????
?????????H:Si(110)?? 2 ML??????????????????
????????????Rrms????????Rpv???????0:080:02 nm?
0:36 0:10 nm?????? 1 ML??????????? m????????
???
[110]????????????????????[001]???????????
??????????[001]???????????? 19.7 nm????????
??? 1?3 ML ??????????????????Rrms?Rpv??????
??? 0:61 0:02 nm?2:25 0:09 nm????
??????????? Arima???? [27, 28]??????Arima????
??????????????????????????????3434 nm2?
??????????????????Rrms = 0:12 nm?Rpv = 1:07 nm????
?????????????????Rrms?Rpv????? 0.08 nm?0.64 nm?
???????????????????????????????
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? 3.5: H:Si(110)??? STM??430430 nm2?
(a)STM??Vt =  1:70 V?It =  0:24 nA?(b)??A-A0?B-B0???????
???????????????H:Si(110)-(11)??? 1 ML????????
?????? \R"??????? 3.9 ????????????????
56 ? 3? ?????????
3.3.2 Medium-scale STM??
? 3.6(a)??????? 5050 nm2?STM??(b)? [001]???C-C0????
??????????????? 3.5(a)??????????????????-
????????????????????? [110]?????????????
???? 0.192 nm??????? 1 ML???????????????? [110]
????????????????????????????????????
????? F ????????OH ???????????????????
??zipper-reaction???????????????? [31]?
?????????????Arima????????? (111)????????
?????? [28]??????????Arima???????????????
????????????????????????????????????
??NH4F????????Arima??HF?????????????????
???????????????????
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10 nm
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? 3.6: H:Si(110)??? STM??5050 nm2?????????
(a) STM??Vt =  1:77 V?It =  0:08 nA?(b) ??C-C0??????????
??(c) STM? (a)????????????3???????????????
??????????????
58 ? 3? ?????????
3.3.3 ?????STM?????????
? 3.7(a)?? (b)?????? STM???????????????????
????? 3.7(c)? STM???????????Fast-Fourier Transform: FFT?
??????? 3.7(a)??????????? STM????????????
2.02.0 nm2??????????????H????????????H???
??? groove???? 1.9(a)???????? 1???????????? 3.7(b)
? (a)???? D-D0?[110]???? E-E0?[001]??????????????
??????????????????????H??????????[110]?
??[001]????????????????????????????????
???? 3.7(c)? 4.04.0 nm2? STM???? FFT??????FFT????
????? LEED????????????????????????????
????????????????????????
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(11)
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? 3.7: H:Si(110)???????? STM??2.02.0 nm2?? FFT??
(a) STM??(b) ?? D-D0?E-E0??????????????(a)?????
???????????????(c) 4.04.0 nm2? STM??????????
?FFT???????????????? 3.3(b) ? LEED??????????
??????????????????????????????
60 ? 3? ?????????
H:Si(110)-(11)???????
?3.7?????H:Si(110)-(11)??????????????3.8?H:Si(110)-
(11)????????????????????? 3.7(a)??????????
????????????????????L1?L2?FFT???? 3.7(c)???
????????????L3?? 3.7(a)? STM??????????????
????????STM????????H:Si(111)-(11)??? STM?????
?????????????????
? 3.1???????????????2????? p2mg?????H:Si(110)
??????L1?L2????? 0:55 0:02 nm?0:39 0:02 nm????L3?H
??? 1?????????0:25 0:02 nm???????????? Si-Si??
???? Si?0.235 nm??H-Si???????0.148 nm???????????
?????????????????H:Si(110)-(11)??? Si(110)?????
????????????????H:Si(110)??????H?????????
???????????????H????????? 0:312 0:020 nm????
????????? 0.305 nm????
? 3.1: H:Si(110)-(11)???????
????nm?
STM image Model*?
L1 0.55  0.02 0.543
L2 0.39  0.02 0.384
L3 0.25  0.02 0.235
L4 ? 0.136
nearest H-H 0.312  0.020 0.305
* Model?????????????
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[110]
[001]
L1
L2
L3
L4
? 3.8: H:Si(110)-(11)???????
L1-L4?H:Si(110)-(11)?????????????????????? 3.1 ?
???????????? 3.1(a)??????????????????
62 ? 3? ?????????
3.4 H:Si(110)-(11)??????????????
3.4.1 STM??????????
STM??????????????????????????????? 1??
???????????????????????3.6???????3.5?430430
nm2????? STM????????????? 1?????????????
???????????????
? 3.9(a)?? 3.5(a)?????????(b)????????????????
?????????????? 3.5(b)??????? \R"?? 0???????
? 0.192 nm???????????????????????????????
???????????????????2%????430  430 nm2????
? 14??????????????????????????????????
??????????????? [110]???????????? 3.9(b) ????
????? 3?0?-3 ML???????????????????? 1????
????????????????? 3??????????????????
??????????? [001]???? 100 nm??????[110]????? m
????????????? 100 nm??? 0.576 nm?3 ML?????????
(110)???????? 0.33?????????????? Si(110)??????
?????? 1???????????????????? 3???????
????????????????????????????????????
?????
? 3.9(c)?? (d)?? 3.5(a)? STM?????? [001]???[110]?????
????????????????????????????????? [001]?
[110]??????????????????????????????????
?????STM???????????????????? 141???????
????????????????5?10 nm????????????????
?????????????? nm???? nm ??????????????
??? 350 nm???????????
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? 3.9: H:Si(110)-(11)?????????????????????????
????
(a) ? 3.5(a)? STM??????????(b)???????????????
? 3.5(b)?????? \R"?? 0????????????(c) [001]?????
??????(d) [110]???????????????????????? (c) 5
nm?(d) 10 nm????
64 ? 3? ?????????
3.4.2 LEED??????????
????? 3.3? LEED????????????????????????
??????????????????????? 3.3(a)?? (e)?? [001]??
????????????(f)???????????????????????
??????????????????????????????????? lc
????????????????????? lc??
lc =

2[1 + (E=E)2]
1
2
(3.1)
?????? [39]?????E?????????????E???????
??????????????? =
p
150:4=E?????????????
?????E??????? 0.01 rad?0.5 eV??? [39]?[001]?????
???????????? 140 eV?????????????????????
??????H:Si(110)-(11)????[001]??????? 5 nm???????
????????????????????[110]??????????? 30 eV
???????????????????10 nm??????????????
????????
3.4.3 STM?LEED???
LEED??????????????????STM????????????
????????????????STM????????????????? 5
nm??????????????????????H:Si(110)-(11)?????
??????????????????? 140 eV???LEED????????
??????????? 5 nm??????[001]??????????????
????????? 30?110 eV? LEED????? 10 nm?????????
?? 60%??????????? 5 nm???????????????????
?????????????? nm????????[110]??? LEED????
???????????????
3.5. ????????????? 65
3.5 ?????????????
H:Si(110)-(11)???????
???????????????????????? Si(110)-(11)?????
????????????????
 ????????????????????? 10????????
 ?????? 20?????
 H2SO4:H2O2=3:1??? 15????????????????? 200C?
???? Si?????????????????????
 NH4F?40% w/w?+ (NH4)2SO3?1% w/w???? 10????????
????
??????H:Si(110)??????????????????????????
????????????????????????????????????
??????????????????
 ????????????????????10 1 Pa??????????
??? 4????????
 ????????????????????????????? o???
66 ? 3? ?????????
???H:Si(110)-(11)?????
?????????????
HREELS??????????????monohydride???????????
???LEED???? STM????H:Si(110)-(11)????????????
???
???? 2????? p2mg??????? (11)????????????
????????????????? 3????????? [110]???? m?
???????????? [001]???????? 100 nm??????????
[110]??????????????????????????????????
?????????? nm??? nm????? [001]????????????
??????????????? nm??????[110]???????????
??STM?????[110]????? m?????? 1?2?????????
???????????????????????????????
????
??????????????????????????????? STM??
?H:Si(110)-(11)????????????
H????????? STM?? FFT???????? 2?????????
????? Si(110)????????????????????????????
??H?????? 0:312 0:020 nm ?????????????STM????
LEED??????????????? (11)???????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????
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?4? H:Si(110)-(11)?????
??????
??????????H:Si(110)-(11)??????????????? 1??
????????????????????????????????????
????????????????????????????????
????????????????????????????????H:Si(110)
?????????????????????????????????????
????????????????????
???????????????????????????????????
?????????H:Si(110)-(11)???????????????????1
??????????????????????????? 1????????
??????????????????????
4.1 ????
4.1.1 ???????????H:Si(110)-(11)???????
????
H:Si(110)-(11)???????????????Graschus?????????
??? [40]?? 4.1?Graschus??????????????????H:Si(110)-
(11)???????????????
??????????????????H???????????Ss?Sa??H
???????????Bo?Bi?Bo?Bi????? Si-Si chain????????
68 ? 4? H:Si(110)-(11)???????????
? Si?????????????Cs?Cy?Cx?Ct2?Ct1???????????
???????????????? 4.2???????????H-Si????? 2
???????????????????????????????H-Si???
?? 4??????  ?????????????? -X ??????????
????
???????????????????Graschus???????????
? 4.1: H:Si(110)-(11)?????????????????????? [40]
4.1. ???? 69
(a) (b)
Ss
Sa
Bi
Bo
Bi
Bo
Ct1
CxCs Cy
Ct2
(c)
? 4.2: Graschus???????????? [40]
(a) H-Si?????(b) H-Si?????(c) Si(110)???????????
70 ? 4? H:Si(110)-(11)???????????
4.1.2 HREELS???H:Si(110)-(15)???????????
Graschus????????????????????????HREELS???
???????????? Eremtchenko??????????????????
??????H:Si(110)-(15)???????????????????????
? 4.3???????????LEED??????????????? 4.3(a)?
LEED????Si chain????? [001]??????????????????
????? [110]?????????????????????????????
????? -X???????????????????? -X???? (11)?
??? 1/5?????????????????????
????????????? 4.3(b)???????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????
???????H:Si(110)-(11)????????????????????
????????????????????????????????????
H:Si(110)-(11)????????????HREELS?????????????
?????????
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? 4.3: H:Si(110)-(15)??????????? [30]
(a) LEED??(b) ????????????????????????????
??????Graschus?????? [40]????
72 ? 4? H:Si(110)-(11)???????????
4.2 ????
4.2.1 ????
??????HREELS?????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????????????????????????????????? (2.16
?)???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
? [41]?????????????????????????????????
????????????????????????SBZ???????????
??????????????? Si(110)-(11)???????????????
????????????
???????? SBZ?????????H:Si(110)????????  -X? -
X0???????????????????????? LEED????????
HREELS????????????????????????1????????
????????? X?0.82 A 1??X0?0.58 A 1????? 2nd SBZ????
????????????????????? 25?110 eV??????????
??????????????????????? 6:6 1:0 meV???????
104 CPS?Count/s????????????????????????????
????????????????????
1??? LEED??????????????????????????
4.2. ???? 73
4.2.2 ?????????
HREELS???????????????????????????????
?????????2?HREELS???????????? Ibach?Mills???
?????? [41]?HREELS?????????????????????? 2
????????????????????????????????????
????????qjj  0? ????????????????????????
? 2????????????????????????????????qjj  0
????????????????????????????????????
???????????????????????????qjj  0???????
????????????????????????????????????
???????????????????????????Price [9]? Rahman
? [10]?????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????????? SBZ??????????????????
????????? SBZ????????? ????????????????
???????????????????????\?????????????
?????????????????????????????????
H:Si(110)-(11)??? 2????? p2mg????????????????
???????????????????????????????
  -X??? ??????????2???? 3?????????3???
?????????????????qjj 6= 0??????????????
???????????? 1st SBZ????????? 2nd SBZ?????
??????
  -X0??? ??????2???? 2????????????????
????????????qjj 6= 0???????????????????
???????????????
2????? B????
74 ? 4? H:Si(110)-(11)???????????
4.3 ????
4.3.1 H-Si???????????HREELS?????
? 4.4??? 4.5?H-Si??????????HREELS??????????
?????????????? 4.4??????? 4.5????????????
??????? ??????? -X? -X0???????? 0.82?0.58 A 1?
??????? qjj????????????H:Si(110)????????? 2??
H????????? 4.4(c) ??????????????????Ss?????
?Sa?? 2?????????????????????2??????????
? 2??????????????? 4.5(c)??? 4??????????Bi?Bo
???? [001]? -X0????????in-phane??????out-of-phase????
????Bi?Bo???? [110]? -X????????????????????
???Graschus?????????????
H:Si(110)-(11)????????????????????????????
????????????????????????
H-Si???????
? 4.4(a)?  -X?(b)?  -X0??????H-Si????????HREELS??
?????????????????????????????? ?? =  = 0?
???????????? Ss???????????????? 4.4(a)?????
???? 259.2 meV?? 257.5 meV????????????????????
??????????????1st SBZ?0   < 1??????????? Ss?
2nd SBZ?1 <   2??????????? Sa???????????????
2?????? X?? = 1????????????? 4.4(b)???Ss?Sa? 2
????????? ???????????????? -X0????????
??????????????????????????????? 30 eV??
????????????????????
4.3. ???? 75
H-Si???????
? 4.5(a)?  -X?(b)?  -X0??????H-Si????????HREELS??
????????????????????????????????????
4.5(a)?  -X???  0? ??????????????????Bo ????
??????????H-Si?????????H???Bo?Bi????? (110)
????????????Bo?Bi ?? (110)????????????????
???????????????????Bo????????????????
?????Bi?? Bi?????????????????????????? Bo
???? 1st SBZ?????????
? 4.5(b)?????????????77.4 meV?? 79.5 meV???????
??????????1st SBZ?????Bo????2nd SBZ?????Bi??
????????????? ?????Bo?Bi??????????????
????????????????????????????????????
??????(d)?????? ???? Bo?Bi???? 2??????????
??????  -X0????????????????????????????
 -X0????????Bo?Bi? 2?????????????????????
??????????
76 ? 4? H:Si(110)-(11)???????????
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? 4.4: H-Si?????HREELS???????????
 -X??????????? 1st SBZ??? 2nd SBZ???? -X0??????
???????????????????HREELS?????????????
(c)??????H?????????????Graschus??????????
?????????????????? 4.4.1?????
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? 4.5: H-Si?????HREELS???????????
78 ? 4? H:Si(110)-(11)???????????
4.3.2 ????????????HREELS?????
30 meV??????????
? 4.6?  -X??? 30 meV??????????????????????
???? HREELS???????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????????????????????????????? Stokes??
anti-stokes???????Stokes?????????? 1st SBZ????????
??? 11.8 meV????????????????????????????
????2nd SBZ? 19.0 meV????????????? anti-Stokes????
????????????????????????????????????
????????? 290 5 K???????????????????????
?????????????????????????????????Rayleigh
Wave : RW???????????????????????????????
RW?????? 1st SBZ??????????? 2nd SBZ?????????
?????????25.4 meV??????????  = 1:00?X???????
????????? 2nd SBZ ???????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????
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? 4.6: 30 meV?????????????HREELS???????????
80 ? 4? H:Si(110)-(11)???????????
40 meV?? 65 meV????????
? 4.7? 40 meV?? 65 meV??????????????????????
??HREELS????????????60.4 meV?????????????
???????????????????????  -X??? 1st SBZ????
???2nd SBZ??????????? -X0???? 2nd SBZ????????
???????????????????? -X??? 52.9?53.9?45.9 meV?
?????????? -X0??? 44.2 meV????????????
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? 4.7: 40 meV?? 65 meV???????????HREELS????????
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? 4.8: X?????HREELS????????????????
82 ? 4? H:Si(110)-(11)???????????
4.4 H:Si(110)-(11)???????????
H:Si(110)-(11)????????????????????????? -X?
 -X0??????????????????????????? 4.9?HREELS
???????H:Si(110)-(11)??????????????? -X?????
????????????? 2nd SBZ???????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????
??????????????????Graschus??????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????????????tight-
binding model??????????????????????????????
??Si?? 14?????????????????????? H:Si(110)-(11)
??????????????????????????dynamical matrix??
???? 1st SBZ?????????????????? 6.8??HREELS??
?????????Graschus???????????????????????
??????? -X????????? 2nd SBZ????????????
4.4.1 H-Si???????????????
H-Si?????Ss???????????Sa?????? -X?????? 1st
SBZ?? 2nd SBZ????????????????????????????
 -X0??????????????????????????????????
??  -X?????????????????????????????????
?????????????????????????????? (110)????
?????????????????????????????????????
 ??????????????????????????Ss = 259:1 0:5 meV?
Sa = 257:2  0:5 meV????????????????Jacob??Watanabe?
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? 4.9: H:Si(110)-(11)?????????
?????????????????????????H-Si?????????
????????????????????????????????????
???????Graschus??????????
84 ? 4? H:Si(110)-(11)???????????
Arima??Eremtchenko???????????????????Watanabe??
????????????ATR????? Ss???? 259.1 meV?Sa????
256.8 meV????????????
?????????????
????????H-Si?????????????????H:Si(110)-(11)?
?????H??? Si???????????????????????????
H:Si(110)-(11)???????H??????????????????????
H????????????? 3???????????1?????? Si???
???????????indirect interaction??2???H-Si?????????
?????-????????dipole-dipole interaction????? 3???????
?????????H????????????direct H-H interaction?????
????????????????????H-Si?????????H?????
? Si??????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????? Si(111)-(11) ????????????? [42]??
???Graschus?????????????????????????????-
?????????????????1???????????????????
??????????????????Ni(110)???CO?? [43]?Pd(110)?
??CO?? [44]?????????????????????????? -X?
 -X0???????????????????????????H??????
?????????????????????
H????????????????????H:Si(110)-(11)???????H2
??????Lennard-Jones??????????????H?????? groove
??????H????????????????? 0.312 nm????????
?????????????????? 2???????? Si?? chain??H
????? 0.358 nm????? 3.1????H2?????? Lennard-Jones??
?????????? 3 A??????????????? [45]???????
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??H?????H-Si?????????????H????????????
?????????????? g0??  -X?????????????????
????????????? Si?? chain??????????????????
????????????????????????? -X0?????????
??????????????
4.4.2 H-Si???????????????
H-Si????????????????????????????????Bo
?Bi? 2???????????H-Si??????????????  -X???
??? 1st SBZ?? 2nd SBZ????????????????????? -X'
?????????????????????????????????????
?? -X??????????????????????????????? ?
????????????????????Bo = 77:40:5 meV?Bi = 80:60:5
meV????Watanabe??ATR???? 2?? Bi?????????? 80.5
meV? 79.0 meV?????????? 75.9 meV? Bi???????????
Eremtchenko??HREELS???? 78.1 meV????????????????
 -X?????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??Graschus??????????????????????????????
??????? 2 meV????????????????????????? Si
?? chain????????????????????????????????
???????????????Si???H??????? 1??? Si????
???? Si?? chain??????????????????????????
??H-Si?????? -X?????? chain???????????????
??????????????????groove???????????????
??????????????????
86 ? 4? H:Si(110)-(11)???????????
4.4.3 ?????????
65 meV???????????????????????????????
????????????????????Graschus???????????Cs?
Ct1?Ct2? 3??????????Cx? Cy? 2?????????????Cs
? Si chain????????????? 1??? Si-Si?????????? 2?3
??????????????????????  00?? 61:2  1:0 meV???
???????????????????? -X??? 1st SBZ???  -X0??
???????????????Ct1?Ct2? Si-Si??????????????
????????????????????????????2nd SBZ????
??????????????  10????????????Ct1 = 29:3 meV?
Ct2 = 46:2 meV?????????????????????????????
?????????????????
??????????????Cx? Cy??????????????????
??????????????????Cx????????????? [001]? -
X0???????????????????????????????? 00??
????????? 53:2 1:0 meV????????????????????
?????????1st?2nd SBZ????????????Cy???????
????????????????????  10?? 53.2 meV????????
??????????RW?????????RW??????????????
?????? 2??????1st?2nd SBZ?????????????????
???
?????????H-Si????????????????????????
??????????????? ????????????????Cs?Cx?
?????????????????Ct1?Ct2????????????????
???????H:Si(110)-(11)????????? 2????? p2mg????
???????????????????????????????65 meV??
??? -X?  -X0????????????????????????????
Si??????????? 2???????????????????????
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???
4.5 ????????????
???H:Si(110)-(11)?????HREELS???????????????
?????????????????????
????H????????????H-Si?????H-Si??????? 1?
???????????????????????????????? chain??
???? [110]?????????chain????? [001]??????????H
???????????? Si???????????????????????
groove????H????????????????????????????
????????????????????????????????????
? Si chain??????????????????????65 meV??? Si??
??????????? -X?  -X0 ????????????????????
???????Si????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????????????????Cx?Cy??????????
?????? Si?????Fd3m?????????p2mg??????????
?????????
????????????????????????H:Si(111)-(11)????
?????????????? [46,47]?????H:Si(110)???????H??
??????????? Si????????????????????????
????????????????????????????????????
?????H???????????????H??????????????
????????????????????????????????????
????????????????????

89
?5? H:Si(110)-(11)?????
?????
5.1 H:Si(110)-(11)??????????
2012????? Intel?? 3?????????????????Tri-gate FET
????? [11]????MOSFET?Metal-Oxide-Semiconductor Field Eect Tran-
sistor??????????????????????????????????
?????????????????????Tri-gate FET?????????
??????? S??????????C = S=d?????Si(110)?????
??????????????Si(110)?????MOSFET?????????
Si(100)?? 2.4????????????? [1]???????????????
???????????????????? [48{50]?
Si(110)?????????????????????????????????
???????????????????????? 1?????????Si(110)
???????? Si(110)-(162)?????????????????????
?????????????????
???????????????????????????????????
??????????????????????Si(110)???????????
???????????????????????????Si(110)-(162)??
?????????? Sakamoto? [24]?Kim? [23] ?????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????
????????H:Si(110)???????????????????????
90 ? 5? H:Si(110)-(11)??????????
??????? STM?LEED???????????????????????
????????????????????????????????????
??Si(110)????????????????????????Si(110)-(11)?
?????????????????????
????????H:Si(110)-(11)????????????????????
??????????? 1????????????????????????
????????????????????????????????????
????????
???????????????ARPES????????H:Si(110)-(11)?
????????????????????
5.2 ????
????????????WPI?????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????
???????????????????????????????????
???????
5.2.1 ????
? 5.1?ARPES????????????????????????????
40???????????????????????????????????
???????????????????????????? y???????
????????????????????????????? x??????
???????????? y????????????????????????
????y?????????????7?????????????????
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???????? -X???????  -X? x?? -X0???????  -X0?
x???????????????????????
40º
Entrance slit
e-
Light
Sample
7º 7º
(a)
x
z
x
z
y
(b)
Light
40º
????
???
y
???
???
? 5.1: ARPES???????
(a)????(b)????
5.2.2 ??
??????He I??Xe I??????????????He I????? 21.2
eV????????????????????????????????????
H:Si(110)??????????????H??? 1s??? Si??? 3s?3p??
?????????????H??? 1s?????????-13.6 eV?????
??Si???????? 4?5 eV????????He I???????????
?????
???Xe I??????????? 8.44 eV????????????Highest
Occupied Molecular Orbital: HOMO????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????Xe I?He I????????????
92 ? 5? H:Si(110)-(11)??????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
He I???? 10 A?Xe I? 20 A????Si(110)??????????????
???? 5??10?????
5.2.3 ????
???????????????????? 2??? Si(110)????????
???1??? 3????HREELS????????????????????
???????P doped, 1-3 
 cm???? 1????????????????
?? (P doped, 0.02 
 cm)????????????????????????
??????????
HREELS????????????????? Si?????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????HREELS???
???????????????????????????ARPES??????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????????????????????????????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????????????????
? 5.2?????????HREELS??????? LEED?????????
????????????????????????????????????
H-Si??????????????????????????????????
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?????LEED?????????????????????????????
???????????????????????
H:Si(110)-(1×1)
Ei = 9 eV
θi = θs = 60
o
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? 5.2: ???H:Si(110)-(11)???HREELS?????? LEED?
(a) HREELS??????(b) LEED??LEED??????? 50 eV????
94 ? 5? H:Si(110)-(11)??????????
5.3 ????
5.3.1 H:Si(110)???????????
? 5.3?  ???????? X??0.82 A 1??X0??0.58 A 1???ARPES?
???????????He I????21.2 eV???????????????EF?
?Au??????????????????? ????6.6 eV???????
????????????? 5??????????????????????
?????????? 2???????????????? X??? 5.6 eV??
????????4.7?4.1 eV??????????????2.9 eV??????
???????X0??? 2.5 eV???????????????5.1 eV????
??????????
??????????????????6.6 eV? ??5.6 eV?X??2.5 eV?X0??
????????????????????????ARPES??????????
?????????????????????????????????H:Si(110)
???????????????????????????H????????
???H:Si(110)???????????????????????? H:Si(111)
????????????????????
? 5.4?Hricovini??????????H:Si(111)-(11)???ARPES???
????? [51]????? 5.8 eV? (a)?4.8 eV? (a0)????????????
?????????????????????Gallego????????????
(a)???? Si-Si??????????????(a0)?H-Si???H??? 1s?
Si??? 3p???????????????????????????? [52]?
H:Si(111)??H:Si(110)??H??????????????????????
???(H-Si-Si3)?????????????????????????????
????? 2?????????????????????????? ?? 6.6
eV????? X?? 5.6 eV????? H(1s)???????????????
??????H??????????Si??? 3p????????? 3s???
?????????????H(1s)-Si(3s)?????? 3p??????????
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? 5.3: H:Si(110)-(11)???ARPES?????
X?X0?????????????????????????????????
???????????
96 ? 5? H:Si(110)-(11)??????????
?????????????????????X0?? 2.5 eV????? Si-Si??
???????????????????
? 5.4: H:Si(111)-(11)???ARPES????? [51]
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5.3.2 H:Si(110)??????????
? 5.5??? 5.6?He I????????H:Si(110)-(11)???ARPES??
????????????????? 2???????????????????
? 5.5?  -X???? 5.6?  -X0??????????????(a)?ARPES?
????????????????????????? 2???????????
??????(b)?????????????????????????????
??????He I????Xe I??????????????????????
??????????????????
 -X????C1? S1????????????C1????????? X??
??????????????????????S1????  ?????????
?????????????????? -X0????C1?C2??????? X
???????????????? S1????  ??????????????
?????????????????
S1???????????H(1s)-Si(3p)?????????????????
?????????????????????????????????????
B1????  ????Xe I???????????Xe I?He I???? 2???
??????????????????? Si?????????????????
??????????????????????
98 ? 5? H:Si(110)-(11)??????????
Binding energy (eV)
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? 5.5: H:Si(110)???  -X??????????
(a) He I?ARPES???????????? ???????????????
???????? 100 K?????  ?? 0???? 10??-1????????
??(b) ARPES?????? 2??????????????????????
????????????He I????Xe I????????????????
??????????????????
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? 5.6: H:Si(110)???  -X0??????????
(a) He I?ARPES???????????? ???????????????
???????? 100 K?????  ?? 0???? 10??-1????????
??(b) ARPES?????? 2??????????????????????
????????????He I????Xe I????????????????
??????????????????
100 ? 5? H:Si(110)-(11)??????????
5.4 ??
5.4.1 ????????
? 5.7?  -X?  -X0????????????????H:Si(110)-(11)???
??????????????????? 7?????????????????
???  ?????????????????????????????????
?????????????? 5.1??????
???? 7???????????????????? 3?????????
???????S1?????????????H??????????????
???????????????????????? C1?C2?C3 ????? 3
??????  -X?  -X0?????????????????????????
H:Si(110)????????????????????????????????
B1?B2?B3????? 3??????C??????????????????
????????????? Si ??????????????????????
????????????
? 5.1: ???????  ???????????????
? ? Energy ??? ??E
   -X  -X0
B1 1.3 1.2 1.9
C1 1.9 2.4 0.3
C2 2.5 2.6 0.0
C3 3.9 1.3 1.3
B2 4.8 1.3 1.8
B3 5.6 1.0 1.7
S1 6.6 0.9 1.4
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? 5.7: H:Si(110)???  -X0??????????
102 ? 5? H:Si(110)-(11)??????????
5.4.2 ??????????C1 3?
C1?C2?C3? 3????????  -X???  -X0?????????????
????????  -X???????????????????????????
 -X0????C1?????????????C3??????????????
??????????? C2???????????  -X0??????????
??????????C2????  -X??????????????? 1???
????????????????
???????X0??? 2.5 eV????? Si(110)????????????
???????????Si???????? 3s??? 3p???????????
??????? 3p????????????????????????????
?????????? Si??? 3p?????????????????????
????????????????????C2???????????????
?????????? Si chain???????????????C1??????
?? chain????????????????????????????????
??C1?C2?C3? 3???Si??? chain?????????????????
????
5.4.3 H?????????????S1?
???????????????S1?????H(1s)??? Si(3p)?????
????????????????????????????????????
?H??????????????????????????????????
???
? 5.8?He??????????H:Si(111)????????????? [53]?
??????????????H????????? 5.8 eV??? a?????
9 eV??? b???? 2?????a????H(1s)??? Si(3p)??????
??b????H(1s)? Si(3s)???????????????????????
??? -K? - M?????????????????????????
5.4. ?? 103
H:Si(110)????? H:Si(111)???????? ????????????
????????????????H:Si(110)???  -X? -X0????????
?????????????????????????????????????
????H-Si??????????????????????????????
??H??????????????????????????????????
H?? Si?????? H:Si(100)????????????????????
????????? [54{56]?H:Si(100)??????????????????
??????????????????????H?????????????
???????????????
????H???????????????????????H:Si(110)-(11)
??????????????????
? 5.8: H:Si(111)?????????? [53]
104 ? 5? H:Si(110)-(11)??????????
5.4.4 ???????B1 3?
B1?B2?B3???????????????????????B1?????
??????????Xe I?He I???????????? Si????????
??????????????B2?B3????  -X???  -X0???????
????B1????????????????? 2?????????????
??????
???????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????? Si(110)-(162)
??????????????
? 5.9? Sakamoto?????????? Si(110)-(162)??????????
??? [24]???? p?? Si???????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????????????????B1 ????????????
????????????????????????????????????
?????????????? 0.9 eV???????????????????
?????????Si(110)-(162)?????? 4.5 eV????????C4??
?????? 3.9 eV?????????????H:Si(110)?? 5.6?4.8 eV??
??????B2?B3?????????????
????????B2?B3???? B1??????????????????
?????????
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? 5.9: Si(110)-(162)?????????? [24]
106 ? 5? H:Si(110)-(11)??????????
5.5 ??????????
ARPES??????H:Si(110)-(11)??????????????????
??????????????? 3??????????????1???H??
? Si??????????????????S1??2?????????????
????C1?C2?C3????? 3?????????????????B1?B2?
B3?????
S1????H:Si(111)-(11)???H:Si(100)????????????????
?????????????????????????????????H:Si(110)
????????????????C1?C2?C3???????? Si chain???
???????????chain??????? Si??? 3p??????????
??????????????C2?????1???????????????
????????????????????B1?B2?B3?????He I? Xe I
??????????????? Si(110)-(162)??????????????
????????????????????????????????????
???????????????
H:Si(110)???????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????H:Si(110)-(11)
????????????????????????????????????
?????????
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?6? ?????????????
?????
6.1 ?????????
????????H:Si(110)-(11)????????????????????
???????????????????????????H????????
??? 1????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????H??????????????????1???????????
????????????????????????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???
H:Si(110)-(11)??????????? Graschus????????????
????????????????????H???????????????
??????????H??????????????????H-Si????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???
108 ? 6? ??????????????????
???????????????
 H?????????????????????????????????
????
 ?????????????????????
????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
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6.2 ?????
?????????Density Functional Theory: DFT???????????
[57, 58]????????? 6.1??????????????????????
??????????ABINIT?????????? [59]???????????
???????????11?? Si???????H?????????????
????????????LDA????????????? Si??????5.40
A??????? [60]?
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????????????????????Local Density Approximation:
LDA?????? [61]?Si???H????????Troullier-Martins????
??? [62,63]???????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????Density Functional Perturbation Theory: DFPT?
??????????????? [64{66]??????????????????
EDFT??????????????????????????????????
?????????????????????????? 2?????????
???????EDFT? 2???????????? 2????????????
??????????????????????????????
??????????H:Si(110)-(11)??????????????????
?????????????????????????
110 ? 6? ??????????????????
?????
?????????Si 11??? ??H ???????
??????????2.4 Å
?????
???????DFT
????????????? LDA
?Si, H??????????????Troullier-Martins pseudopotentials?
?????? ???? ????? ?
??????
?????
????????
ABINIT package
? 6.1: DFT??????
6.3. ?????? 111
6.3 ??????
???????????????????????????????????
?????H:Si(110)?????H????????? 1?2 meV???????
?????????????????????????????????????
??????????????????DFT??????????????STM
???????????????????????????
?6.2???6.1???????????????????????6.1??STM
???????????Graschus?????????????????????
???????L1?L2????DFT???????? Si??????????
??H:Si(110)????????????? Si(110)?????????????
??????STM??????H?? 1?????L3????????????
??????????????????????????????H-Si????
???????????? 36.0???????H?????????? 0.30 nm
????????????? STM?????????????????????
?????????????????????????
36.0°
(a) (b)
L1
L3L4
L2
L1
L3L4
? 6.2: H:Si(110)-(11)?????????
112 ? 6? ??????????????????
? 6.1: H:Si(110)-(11)??????????
? ? Bulk? Semi-empirical DFT STM image? ?
L1 0.543 0.54 0.54 0:55 0:02
L2 0.384 0.38 0.38 0:39 0:02
L3 ? 0.24 0.23 0:25 0:02
L4 0.136 0.14 0.13 ?
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6.4 ????
6.4.1 ????????????????
DFT???????????????H:Si(110)-(11)??????????
?? 6.2?????????????? Si(3pz +3pxy) states?chain states?Si(pz)
states?H(1s) states?Si(3s) states? 5???????????????????
????????????????? 6.4???????????????
??????????? Si(110)??? chain??????? Si-Si?????
????????? \Chain???" ??????Chain????  -X?  -X0??
???????????????????????????  -X0???????
?????????1???????????????????????????
H??? 1s??????????????? \H(1s)???"??????H(1s)
???? H??? 1s??? Si??? 3p??????????????????
H??????????????????? 1??? Si???????????
p??????????????2?????????????????????
???????????
??????????? Chain?????????????????????
????????????????????????????????????
Si(3s)????Si(3pz)????Si(3pz +3pxy)???? 3????????????
xy? Si(110)????z? Si(110)??????????????Si(3s)????
??? Si????????????????????????????????
??????Si??? 3s?????????????????????Si(3pz)?
??? Si(110)??????? Si-Si?????????????????(110)?
???????????????????????????Si??? 3pz????
???????????????????? Si(3pz+3pxy)??????????
? [110]?????????????????????????p???????
??5??????????????????????????????????
???????ARPES??????????H:Si(110)-(11)???????
114 ? 6? ??????????????????
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? 6.3: DFT?????H:Si(110)-(11)??????????
????????????????????????????????????
??????????????????????? 6.4????
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(a)
(b)
(c)
(d)
(e)
Chain states
H(1s) states 
Si(3s) states
Si(3pz) states 
Si(3pz+3pxy) states
? 6.4: ???????????????
(a)?(e)??????? 6.3????????????????????????
?????????????????????????? 3D???????
116 ? 6? ??????????????????
??????
6.4.2 ???????????
? 6.5?????? ARPES??????????????????????
????????????????????????????????????
???B1 ??Si(3pz + 3pxy)???????????????????????
???????????B2?B3??????Si(3pz +3pxy)??????????
?????????
?????????C1?C2?C3????Chain??????????????
??DFT???? 11?? chain??????????????? 6??????
??????????????????????????  -X0????????
????????????????????????????????????
????????? 1????????????????????C2 ?????
????????C1????C3???????????DFT????????
???????
H(1s)??????????????S1??????????????????
??????DFT?????????????????????????????
??????????????? 0.5 eV???????????????
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? 6.5: ????????????????
???????????????????ARPES??????????????
??B1?C2?S1?????????????????????????????
6.3???????
118 ? 6? ??????????????????
6.4.3 Chain???????1?????????
????Si(110)?????????? chain???????????????
???????chain?????????? 1????????????????
??? 6.4(a)??????????????????????????????
???????????????????????????? chain??????
??????????????????????? chain???????????
??????????????????
Chain??????????
? 6.6??Chain????????????????????? [001]????
?????????????????? z??????????????????
???????????????????????? 11??Chain??????
????????????????????????????????????
?????"?" ?????????????????????????????
? 6.6(a)?????????????? 1.1 eV???????????????
????????????????????????????????????
??????? 6.6(b)? 1.2 eV??????????????????????
????????????????????? 3?9??? chain???????
????????????????(a)?? (f)???????????????
??????????????(f)???????????? chain??????
?????????????????????????(g)??????????
(f)???? (a)?? (e)?????????????????????????
??????????(g)?? (k)?????????? chain????????
???????????
?????????? \?"???????????????????????
????????????chain????? \11"???????????????
?????????
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11?? chain?????? (f)? 2.5 eV?????????????????
?????????????????chain????  -X0??????????
??????? chain???????????????????????????
chain??????????  -X0??????????????????????
???????????????????????
DFT?????????????? 11?? chain?????????????
??????Si(110)????????m????????z?????????
??????????????????????????????chain????
???????????????? 1.1 eV?????????4.2 eV?????
??????????? 2???????????2.5 eV? 1?????????
?????????????????????????????????????
????????????? 3???????????????C1?C3? chain
????????????????C2?????? chain??????????
????????????????
120 ? 6? ??????????????????
(a)
(k)(j)
(i)(h)(g)
(f)(e)(d)
(c)(b)1.1 eV 1.2 eV 1.4 eV
1.7 eV 2.1 eV 2.5 eV
3.0 eV 3.4 eV 3.8 eV
4.0 eV 4.2 eV
? 6.6: Chain??????????
??????????  ?????????????? (a)-(k)????????
????????????????????????????????????
?????
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Chain??????????????
????????1???????????????????????1???
?????? chain????????????????????????????
???????????????
? 6.7??????? 1.4 eV?2.5 eV?3.8 eV???????????????
???? 6.7(a)?? 6.6(d)???????????? -X0??????????
?????????????????? 6.7(c)?? 6.6(i)????????????
 -X0????????????????????????? 6.7(b)?? 6.6(f)?
?????1??????????????? 6.7(a)? (c)??????????
????????????????????????????????????
????????????????? -X0??????????????? (a)?
?????????????? chain?????????????????? -X0
??????????????? (c)????? chain????????????
?????????? -X0????????? chain????????????
?????????????????????????????????
???????????????????????????????????
????????????????????? 1 +  2????????????
???????????? 1  2??????????????????????
?????????????????????????? 2?????????
?????
 ??????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????????????????  -X0?????? 2?????????
???????????????????Chain?????????????2.5
eV? 1?????????????????????????????????
????????????????
??? -X????????????????Si??? chain???? Si-Si?
??????????????????????? 6.7(d)? 2.5 eV? 1????
122 ? 6? ??????????????????
?? chain?????????????chain??????? Si-Si???????
????????????????? chain?????????????chain?
????????????????????????????????? -X?
??????? chain????  ??????????????????????
???????????
(a) 1.4 eV (b) 2.5 eV (c) 3.8 eV
(d)
? 6.7: Chain?????????????????????
(a)-(c)? [001]?????????????????(d)? (110)????????
???????????????????????????????????(110)
????????? 11??Chain????????? (d)??????????
6.4. ???? 123
6.4.4 ??????????
ARPES???????DFT????????????H:Si(110)-(11)???
??????????????
H:Si(110)???????? Si??????? chain????????????
????????????????Chain?????DFT??????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????? Si chain???????
?????????????????????????????????? [001]
??? -X0????????????1??????????????1????
????????????????????????????? chain?????
?????????????? 1????????????? 3??C1?C2?C3?
??????????????????????? chain???????????
? chain?????????????????????????????????
? chain????????? 1???????????????????????
??????  -X0?????????????????????????
????????????????B1?B2?B3? 3????????????
?????????????????
124 ? 6? ??????????????????
6.5 ??????
? 6.8????????????H:Si(110)-(11)?????????????
??? 6.8(a)?DFT?????????DFT????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????????? 6.8(b) ??
????????????DFT?????????????HREELS????
????? -X?????????????????????????????
?????????? 1st SBZ?????????? 2nd SBZ????????
?????????? 6.8(b)???????????
6.5.1 H-Si???????
? 6.9?  ?????H-Si???????????????????(110)??
??????X?[001]????Y?[110]?????????? Z????????
????XZ??????Ss??????Sa?? 2??????????????
??????? 2????????????XZ???????Bi??????Bo?
???????Y????????Bi??????Bo??????? 4?????
??? 6.2??????????  ??????????????
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? 6.8: ?????????H:Si(110)-(11)???????????
(a) DFT??????(b) DFT??????????????????????
??DFT??????????HREELS?????????
126 ? 6? ??????????????????
Ss
Sa
Bo
Bi
Bo
Bi
? 6.9: H-Si???????????
? 6.2:  ?????H-Si????????????????: meV?
? ? DFT Experiments Semi-empirical?
Ss 256.8 259.1 257.35
Sa 255.2 257.2 257.28
Bi 75.8 80.6 78.1
Bo 75.7 ? 80.5
Bo 73.1 77.4 75.9
Bi 72.1 ? 73.5
S 1.6 1.9 0.07
B 2.7 3.2 2.2
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H-Si????
? 6.8(b)????????????Ss???? Sa?????? ??????
?????????????? ???????????????????? Ss
? 256.8 meV?Sa? 255.2 meV????????S = Ss   Sa?? 1.6 meV??
?? -X?????Ss????  00?????????????Sa????  10?
???????????????X????? 255.6 meV??????2????
??  -X0???????????????????? X0????? Ss = 256:0
meV?Sa = 255:8 meV????????????H?????????????
??????????????? 1?2 meV?????????????????
?????
???????HREELS?????? Ss???? Sa????  -X?????
????????????????????????????????????
????????????????????H???????????????
??????
H-Si????
 ?????H-Si???????????????????Bi? 75.8 meV?Bo
? 75.7 meV?Bo? 73.1 meV?Bi? 72.1 meV????? 6.8(b)?  -X?????
Bi?Bi??????????????Bi????  00????????????
??????X?? 76.6 meV? Bo????????Bi????  10?????
??????????????X?? 72.8 meV?Bo?????? -X0?????
Bi???????????????????????????????????
?? X0????????????Bo = 72:2 meV?Bi = 72:6 meV?Bo = 75:0
meV?Bi = 78:3 meV????
DFT?????? Bi ???? Bo ????  -X?????????????
HREELS????????????????????Graschus????????
???????????????Si-H????????? Si chain??????
128 ? 6? ??????????????????
???????? -X???????????????????
6.5.2 ????????
? 6.10(a)????? Si?????????????  ???????????
???????????Graschus?????C???????????????
???DFT????????????????Cs?61.5 meV??Cy?57.3 meV??
Ct2?46.1 meV??Ct1?29.1 meV?? 4???????????????????
??????????????????????Cx?50.3 meV?????????
?????????????????????????????????? 2SBZ
????????????????????????????????????
???????
? 6.10(b)? (a)? 5??????????????????????????
m = 1?????H???m = 7????????? Si???????????
????????????????????????????????????
????????????????Cs?Cy?Ct2?Ct1? 4??????????
????????????????m = 7?????????????????
??????? 4????????????????????????Cx???
??????????????????????? 4????????????
???????????????? 10???????????????????
Cx?????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????Fd3m?????????????
?????????????
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? 6.10:  ????? Si?????????????????
(a)???? Si???????????????????(b) (a)????????
??  ????????????????m = 1?????H???m = 7??
?????? Si??????
130 ? 6? ??????????????????
6.5.3 H-H??????????
????H??????????????????????? 6.11? DFT?
??????H:Si(110)-(11)???????????????H??? 1s??
??????????????????????????H?????????
??? (isosurface)?????Si chain?????H?????????????
?????H??????????????????????????????
????????????H???????????????????????
???????????????H:Si(110)??????H??????????
???????????????????????H-Si???????? 1??
?????????????
Isosurface
? 6.11: H?? 1s???????????????????
6.5.4 ??????????????????????
? 6.12?DFT????????????????????Graschus????
????????????????????H-Si??????????????
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?????????????????????H-Si???????? Ss?Sa??
???????????????H-Si???????? Bi?Bo??????? X
????? Bi?Bo? Bi?Bo???????????????????????
?????H-H????????????????????????
65 meV??? Si????????30 meV?????????????????
?????????????????40?65 meV??????????????
??????Cs?Cy?Ct2? 3???????DFT?????????????
???? Cs????  ?? 2.2 meV?Cy???? 4.7 meV?????????
????????????????????H?????????????
? 6.13?  ????????????H???????????H?????
????H-Si????????????????????????Si?????
????????????Cs?Cy?Ct2? 3?? Si?????????????
???H????????????????????????DFT??????
???H???????????????? Si???????????????
?????????????????????????????? 3?????
?????????????? Cy?Cs?Ct2????????????????
??????????????????????30 meV???????????
??H??? Si?????????????????????????????
??????????????????? [42]??????H-H???????
??????????????????
?????????????????????H:Si(111)-(11)???????
?????? [46, 47]?????H:Si(111)???H?????????????
?????????????????H:Si(110)???H???????????
?????H??????????????Si???????????????
??????????????????????????????H:Si(110)??
????????????????????????????????
132 ? 6? ??????????????????
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? 6.12: DFT??? Semi-empirical??????????????
????DFT???????Graschus??????????
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? 6.13: DFT??? Semi-empirical??????????????
????DFT???????Graschus??????????
134 ? 6? ??????????????????
6.5.5 ?????????????
H:Si(110)-(11)???????????? ABINIT????????? DFT
????????????????????????????????????
???????H-Si???????????????????????????
????????H?? 1s????????????????????????
??????????????H?????? Si??????????????
40?65 meV????????????????? H????????????
??????????????????????
????????ABINIT?????????????H?????????
????? 1 meV????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????ABINIT???????????????????????
?????????????
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6.6 H??????????????????????
????
??????????????????????????????????DFT
?????????????????????????????????? Si?
????????????????????????????????????
?????????1???????????????????????????
?????????????????????????????????????
????H??????????? -X??????????????????
?????? -X0????????????????????????H:Si(110)
?????H??????????????
6.6.1 ????????????????????????
????? Si?????????????????????????????
????????????????????H(1s)-Si(3p)???????????
DFT??????????????????????????????????
????????????H-Si??????????????DFT??????
??????????????????????????????DFT????
?? LDA????????????LDA?????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????H??????????????
??????????????????????? LDA???????????
??????H:Si(111)-(11)????????????GW?? [53]?????
?SiH4?????????????GGA???????? [67]????????
??????????????????????????????????
136 ? 6? ??????????????????
H:Si(110)?????H-Si????????????????????????
?????????????????????????H-Si?????????
???????????????????????????????????
6.6.2 ??????????  -X0?????
H-Si????????????????  -X0???????????????
???????DFT???? Ss?Sa?Bi ??????????????????
?????H????????? 1?2 meV?????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????????????????????
??????????????? LDA??????????????????
?????? meV????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????? [110]
????? m????????????[001]???????????????
????????????????????????????[001]??????
????????????????????????????
?????????????GGA????????????????????
????????????????????????????????????
?????????
137
?7? ??????
???????????????
7.1 ??????????????????
?????????????????????? Si(110)-(11)???????
????????????????????????????????????
???????????????????? 2????????????????
????????????????????????????????????
Si(110)?????????????
7.2 ???????Si(110)-(11)????????
?
HREELS?LEED?STM??????????????????????? Si
?????H???????????2????? p2mg??????? (11)?
????????STM??????? [110]????????????????
????????????????????????????????????
?? 3?????????????????????????? [001]??? nm
??? nm?[110]??????? nm ??????????????[110]???
?? m?????? 1?2????????????????????????
????????????????
138 ? 7? ??????
?? STM?????????????????????????? H???
?????? 0:312 0:020 nm????????????????H?????
???????????????
????LEED?????????????????????????????
????????????????????????? LEED????????
?????????????????????????????????????
7.3 ??????????
???H:Si(110)-(11)?????HREELS???????????????
?????????????????????
????H????????????Si-H????? Si-H????? 1???
????????????????????????????????????
? chain?????? [110]?????????chain????? [001]?????
????????????????Si-H?????????H????????
????????????????????1????????????????
??????????Si-H????? Si chain???????????????
? 1??????????????????????
65 meV??? Si????????????? -X?  -X0 ?????????
??????????????????Si??????????????????
??????????
????????????????????????????????????
??????????????????????Cs?Cy?Ct2?Ct1??????
?????????????????Cx????????? Si?????Fd3m?
?????????????????????H:Si(110)???????????
????????????????????????????????????
????????????????????
???????AVINIT??????????????????????1 meV
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??????H?????????????????????????????
??????????????????????????AVINIT???????
????????????????
7.4 ?????????
ARPES??????H:Si(110)-(11)??????????????????
??????????
???????? chain????  -X???????????  -X0?????
??????????????????????????????????  -X
????????? 1??????????????????????
???H??? 1s??????????????????????? Si???
???????????????????????H????????????
??????????
???????????????????????????DFT??????
????????????????????????????????????
???????? Si??? chain?????????????????????
???????Chain???????????????????????????
? chain?????????????????????????????????
?? chain????????????????????????????????
?????????????????????????? chain????????
???????[001]??????????????1????????????
?????????
7.5 H:Si(110)-(11)???1????
?????????????????????????????????H:Si(110)-
(11)???? 2?? 1????????????????????
140 ? 7? ??????
 ???????????????? 1????
H-Si???????????????????????????H????
?????????Si chain?????????????? 1??????
??????????? 1??????????????????????
???????????????????????????????????
 ?????????????? 1????
??????????? Chain???? 1????????DFT????
???????????????????? chain???????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
????????????????????????????????
7.6 ????????
7.6.1 ?????
 H:Si(110)-(11)????????????????
?????????????????????????????Si(110)?
?????? [110]??????????????????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
??????????STM?AFM?????????HREELS?????
??????????????????
 ????? STM???????
????????????H???? 2????????????????
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??????????????[110]??? groove????H??????
??????????????????????????????????
??????STM??? groove???????????????????
??????????????[001]???????????? STM???
??????????????????????????????????
???????2????????????H-Si????????????
????????????????????????????????? 1
??????STM??????H??????????????????
????????STM???????????????????????
??????????????????????? STM????H???
????? 2????????????????????????????
chain??H????????????????????????STM??
??????????????[001]?????????????????
???????????
 ????????????????????????????
?????Xe I?He I? 2?????????????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
???????????????????????????????
??????????????????????Si(110)????????
??Chain???????????????Si(pz)???????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
 H:Si(110)-(11)???????????
Si(110)???????????????????????????????
142 ? 7? ??????
??????????????????????????????????
HREELS????????????????????????HREELS?
??????????????????????????????????
???????????????????????????????????
HREELS?????????????????????????????
?????
 ???????????????
????????H:Si(110)-(11)??????????????????
?????????????????????????D????????
MOSFET?????????????????????????????
?????????????  ????????????????????
?????????????????????
 ????????
???????????????????? Si(110)-(11)???????
???????????????????D??????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
????????????????AVINIT??????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????
7.6.2 ??
 1?????????????????
??????????????????????????????????
???????????? [110]??? chain???????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
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??????????????????????????????????
??????????????????????????????
 ???????????????????????
??????????????????????????????????
??????????????????????????????????
???????????????????????????????????
??????????????????????????????????
???????????????????
 ??????????
??????????????????STM?????????????
???????H?????????????????????????Cl
??????????H???????????????????????
?????????????????? 2???????????????
????????????????????????? chain??????
???????????????????????????Si(110)????
?MOSFET????????????????????????????
??????????????????????????????
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? ?A ???????????
??
A.1 ??????
m
n
m = 1
n = 1
m = 2
n = 1
m = 3
n = 1
m = 4
n = 1
j = 1
j = 2
o
? A.1: unit cell???
?????????????? 1????????????????????
????????????????????????????????????
?????????? fi???
F = [
NX
j=1
fi exp f2i(k   k)  rjg]  [
M1X
m=1
M2X
n=1
exp f2i(k   k0)  rTg]
 Fc G (A.1)
M1;M2 : m;n??? unit cell???
N : unit cell?????
fj : unit cell?? j????????????
146 ? ?A ?????????????
k0; k : ????????????????
rT : ?????????? T (m;n)??? unit cell?????
rj : unit cell???????? j???????
????????????? k   k0 = g(g????????)????????
?????????Fc?
Fg =
NX
j=1
fj exp (2ig  rj) (A.2)
????????Fc????Fg??????????????G???????
????????????????????????k   k0 = g + s?????
????????????????????? s ????
G =
Y
i=1;2
1  exp (2isiMiai)
1  exp (2isiai) (A.3)
??????? ai? unit cell??????s????  12ai  si  12ai ????
???????????????
Ig = jFgj2  jGj2 = jFgj2 
Y
i=1;2
"
sin (siMiai)
sin (siai)
#2
(A.4)
????
A.2 ?????????
jFgj2?????????????????????????????????
?????????????????????????? (B.2)????????
??????? g  rj??? g??? hk??????? rj??? xj; yj????
Fg =
NX
j=1
exp f2i(h  xj + k  yj)g (A.5)
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????????? x?????????????unit cell?? 2???????
???? r1 = (x1; y1)?r2 = (x1 + 12 ; y1)??????????f1 = f2 = f ??
??
Fg = f [exp f2i(hx1 + ky1)g+ exp f2i(hx1 + h
2
  ky1)g]
= fe2ihx1 [e2iky1 + eih  e 2iky1 ] (A.6)
????k = 0????
Fg = fe
2ihx1(1 + e ih) (A.7)
??????????????????
jFgj2 =
8<: 4f if h=2n0 if h=2n+1 n = 0;1;2;    with k = 0 (A.8)
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? ?B ???????????
B.1 ?????????
?????????????????????? f(k(S);k(I))????????
????????????????????????????????????
???????i????????????R(0)i ????ui???
Ri = R
(0)
i + ui (B.1)
??????????????????? fRg???????????????
?????
f(k(S);k(I); fRg) = f(k(S);k(I); fR(0)g) +
X
i
 @f
@Ri

ui +    ; (B.2)
????????? s???????????????? (s)i ?????????
i??? ui????????????X
i
j(s)i j2 = 1 (B.3)
ui =
X
s
 ~
2!sMi
1=2

(s)
i (as + a
+
s ) (B.4)
???????????????matrix element??
M(k(I);k(S); +s) = < ns + 1jf(k(S);k(I); fRg)jns >
= (ns + 1)
1=2
 ~
2N!s
 @f
@Qs

(B.5)
150 ? ?B ???????????
????  @f
@Qs

=
X
i
 @f
@Ri

0

(s)
ip
Mi
(B.6)
N ? unit cell???ns ??????????????Bose-Einstein?????
ns = [exp (~!s=kBT )  1] 1????
B.2 ????????
HREELS??????????? (A.5)?????????????????
?????????????????????????? (@f=@Qs)??????
??????????????????????????????? V (fRg)?
????
@V
@Qs
=
X
i

(s)
ip
Mi
@V (fRg)
@Ri
(B.7)
???????????????????????? j ( )
k(I)
>?<  (+)
k(S)
j???
?????Qs????  @f
@Qs

=
D
 
(+)
k(S)
 @V
@Qs
 ( )
k(I)
E
(B.8)
????????????????????????????????????
????????????????????
( 
( )
k
) =  (+) k (B.9)
( 
(+)
k
) =  ( ) k (B.10)
?????????????? x-z??????????(?B.1)
y-z???????????????Ryz??????????? V (fRg)??
??????y-z????????????????? @V
@Qs

=  R 1yz
 @V
@Qs

Ryz (B.11)
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specular
direction
y
x
z
k 
(I)
k 
(S)
θI
θI
θS
? B.1: HREELS?????
?????????matrix element
@f
@Qs
=
Z
d3x 
(+)
k(S)
 @V
@Qs

 
( )
k(I)
(B.12)
??????jk(S)j? jk(I)j????????????????????????
???
Ryz 
( )
k
=  
( )
~k
(B.13)
??????????k = kjj + z^kz?~k =  kjj + z^kz?????????????
??????K????
KRyz 
( )
k
=  
(+)
  ~k
(B.14)
??????? jk(S)j ' jjk(I)j??????
 
(+)
k(S)
= Ryz
 
 
( )
k(I)

(B.15)
 
( )
k(I)
= Ryz
 
 
(+)
k(S)

(B.16)
??????????matrix element? @f
@Qs

=
Z
d3x 
(+)
k(S)
R 1yz
 @V
@Qs

Ryz 
( )
k(I)
(B.17)
152 ? ?B ???????????
(A.11)??????  @f
@Qs

=  
Z
d3x 
(+)
k(S)
 @V
@Qs

 
( )
k(I)
(B.18)
????(A.11)? (A.18)?????? @f
@Qs

 0 (B.19)
?????????????????????????????????????
???????????? z????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????A.1???? x-z??????????????????
? (jk(S)j ' jjk(I)j)????????????  ( )
k(I)
?  (+)
k(S)
?????????
???Qs????????????????
??????????????
???????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????
????????????????????x???????????? a??
????????Mxz?????????  k?????????
Mxz k = e
 i 1
2
kxa k (B.20)
?????????? q ( 
a
 q  
a
)???????????????????
???  @V
@Qs

= ei qa2 M 1xz
 @V
@Qs

Mxz (B.21)
????????????????????????????????????
?????????????????(A.18)???????matrix element??
?????  @f
@Qs

= e i(kx q)a2
Z
d3 x( 
(+)
k(S)
)
 @V
@Qs

 
( )
k(I)
(B.22)
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????????kx = k(I)x  k(S)x ??????????????????G = 2a
?????????????????????????????????
even mode : k = q + 2nG (B.23)
odd mode : k = q + (2n+ 1)G n = 0;1;2;    (B.24)
??????????1; 3; 5   ?? SBZ(Surface Brillouin Zone)????????
?????2; 4; 6   ?? SBZ ??????????????????
????????????
specular ??????
 ?????????????????????????????????
???
 ????? 2????????????2???????????????
??????
???specular, o-specular???????????????
 ?????????????????????????????????
???
 ????????????????????? SBZ??????????
??????????? SBZ??????????????????
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? ?C ???????????
??
?????????????????????? Born-Oppenheimer????
???????????????????????????????????? X
I
~2
2MI
@2
@R2I
+ E(R)
!
(R) = E(R) (C.1)
??????????RI? I??????????MI???????R  fRIg
?????????????????E(R)?????????????????
??????????????????????????
HBO(R) =   ~
2
2m
X
i
@2
@r2i
+
e2
2
X
i6=j
1
jri   rjj  
X
ij
ZIe
2
jri  RI j +
e2
2
X
I 6=J
ZIZJ
jRI  RJ j
(C.2)
?????????? 1,2?????????????????????????
?????? 3???????????????????? 4????????
??????????????
???????????????????????????????????
E(R)??????R ???????????
F I   @E(R)
@RI
= 0 (C.3)
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??? (A.3)????????????????E0?????????????
??????????? 2????????????????E0???????
156 ? ?C ?????????????
??????????????????????????????????2??
????Dynamical matrix?
det
 1pMIMJ @
2E(R)
@RIRJ
  !
 = 0 (C.4)
?????????????????????????????
C.1 ???????DFT?
?????????????????????????? n(r)???????
?????????????Hohenberg-Kohn???????????DFT???
???? V (r)?????????????????????? F [n(r)]????
E[n] = F [n] +
Z
n(r)V (r)dr (C.5)
????????????????????????? V (r)?????????
???????????????F [n(r)]??????????????????
???????????? T0[n]????
F [n] = T0[n] +
e2
2
Z
n(r)n(r0)
jr   r0j drdr
0 + Exc[n] (C.6)
???????????????????????????????????? 3
??????????????????????????
????
n(r) = 2
N=2X
n=1
j n(r)j2 (C.7)
T0[n] =  2 ~
2
2m
N=2X
n=1
Z
 n(r)
@2 n(r)
@r2
dr (C.8)
????????  (r)?auxiliary Kohn-Sham orbitals????????N???
???????????????????? 
~2
2m
@2
@r2
+ VSCF (r)
!
 n(r) = n n(r) (C.9)
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??????????????????????????
VSCF (r) = V (r) + e
2
Z
n(r0)
jr   r0jdr
0 + vxc(n) (C.10)
vxc(r)  @Exc
@n(r)
(C.11)
????VSCF (r)?????????????????????????????
??
E[n] = 2
N=2X
n=1
n   e
2
2
Z
n(r)n(r0)
jr   r0j drdr
0 + Exc[n] 
Z
n(r)vxc(r)dr (C.12)
???????
C.2 ??????
(A.12)????????????????????????Exc[n]???????
????????????????????????????Exc[n] = EHOMxc (n)
????????????????????????????????????
???????????????????????? ex(n(r))????
Exc[n] =
Z
ex(n)jn=n(r)n(r)dr; (C.13)
vxc[n](r) =
 
ex(n) + n
dex(n)
dn
!
n=n(r)
(C.14)
???????????????????????????????LDA???
??????????????????% ?????????????????
????????????????????????????????????
??? 20%????????????????????????????
158 ? ?C ?????????????
????????
?????????????????????????????????????
DFT??????????????? (A.5)????????????????
E[n] = F [n] + 2
N=2X
n=1
Z
 n(r)V (r; r
0) n(r0)drdr0 (C.15)
????????????????? V (r; r0)???????????????
??????
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? ?D H:Si(110)-(11)???
????????
????????H:Si(110)-(11)????????????????????
???????????????????????????
1
m
=
1
~2
@2E
@k2
(D.1)
????????????????????? 5??ARPES?????????
???????????????????????????D.1????
? D.1: ???????????
?????: m0?*
??? [110] ??? [001]
B1 ???-0.89 ???-0.27
C1 ?? -0.43 ???-1.51
C2 ???-0.18 ????
C3 ???-0.13 ??? 0.41
B2 ??? 0.80 ??? 0.28
B3 ??? 1.03 ??? 0.31
S1 ??? 1.14 ??? 0.36
* m0 ??????????
160 ? ?D H:Si(110)-(11)???????????
?????????????????
mh =  me (D.2)
????????????????????????????????????
? B1???????mh[110] = 0:89?mh[001] = 0:27???? chain???C1??
?????mh[110] = 0:43?mh[001] = 1:51 ??????????????????
????????mh[110]=mh[001]??
B1 : mh[110]=mh[001] = 3:3;??C1 : mh[110]=mh[001] = 0:28 (D.3)
?????????????????????????C1??????????
??????????? [110]?????????? [001]??? 3.6??????
??MOSFET????????????????????????B1?? [001]
??????????????????MOSFET??????????????
??Si(110)????????????????????? Si chain??????
??????????????????
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